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1 软件介绍 

如今，基于高通量生物质谱技术的蛋白质组学已经成为生物学、医学领域研

究的一种前沿方法。在主流的鸟枪法蛋白质组学分析流程中，蛋白质水解产生的

肽段将经由质谱仪进行检测，再通过对肽段质谱数据的分析完成对蛋白质的定性

和定量。1 通常，不同的水解酶可能会在相应的特异性氨基酸位点处发生酶切，

但是漏切的现象普遍存在，从而影响了部分肽段的生成，导致其不能被质谱检测

到，最终会阻碍了人们对质谱数据进行高精度、大规模地解析。过去，已有一些

关于预测肽段酶切概率的研究，但都基于经验规则或传统的机器学习模型，预测

精度不尽如人意，并且仅针对少数几种酶，主要是胰蛋白酶（trypsin），难以满足

实际应用的需求。因此，若能准确预测多种常用酶的特异性位点发生酶切的概率，

将有助于改善蛋白质组学的实验设计和数据分析。于是，我们开发了一种基于深

度学习的支持八种常用水解酶的肽段酶切概率预测软件 DeepDigest。与传统的机

器学习算法以及已发表的肽段酶切概率预测软件 MC:pred2 相比，该软件具有更

强的学习和泛化能力。仅需输入蛋白质序列，该软件就可以自动完成对蛋白质序

列的理论酶切和对肽段酶切概率的准确预测。DeepDigest 是一个命令行工具，可

以 从 如 下 网 址 免 费 下 载 使 用 ：

http://fugroup.amss.ac.cn/software/DeepDigest/DeepDigest.html。 

2 软件使用环境 

2.1 硬件环境 

⚫ CPU：2.2GHZ 以上 

⚫ 内存：2G 以上 

⚫ 硬盘：100G 以上 

2.2 软件环境 

⚫ 已经验证的操作系统 

➢ Windows 7（64 位） 

http://fugroup.amss.ac.cn/software/DeepDigest/DeepDigest.html
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➢ Windows 10（64 位） 

⚫ Python 3.5 版本 

➢ TensorFlow 1.10.0 版本库 

➢ Keras 2.2.4 版本库 

➢ Numpy 1.14.5 版本库 

3 软件使用手册 

3.1 软件分析流程 

 

图 1 肽段酶切概率预测软件流程图 

软件分析流程如图 1 所示。首先，通过 MaxQuant3,4 或其他搜库鉴定软件 5–9

对二级质谱图进行蛋白质和肽段的鉴定分析。然后，根据指定水解酶的特异性对

鉴定蛋白质的所有候选酶切位点提取 31-连子（包含位点），即分别取位点 N 端

和 C 端的 15 位氨基酸加上位点本身所构成的序列，构建酶切位点 31-连子的数

据集。接着，将数字化编码后的所有 31-连子输入到肽段酶切概率预测模型

DeepDigest 中，由词嵌入层习得氨基酸的分布式表示，再由卷积和平均池化操作

提取序列局部特征，并利用长短时记忆网络捕捉序列长时依赖特征，最终输出对

候选酶切位点酶切概率的预测值，并计算所有肽段酶切概率的预测值。 

3.2 软件环境配置 

DeepDigest 是一个基于 Python 语言的命令行工具，在使用时需要满足对应
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版本的 Python 环境配置。为了方便用户使用，建议直接在如下官方网址下载并

安装 Anaconda：https://www.anaconda.com/。下载页面如图 2 所示： 

 

图 2 官网下载 Anaconda 示意图 

双击用户使用的电脑操作系统对应的下载文件即可自动安装，并自动配置系

统环境变量。但是，还需注意的是，官网上下载的 Anaconda 通常只会自动安装

最新版本的 Python 环境，用户还需要自行创建运行 DeepDigest 所对应的 Python

版本。安装 Anaconda 的一大便利之处就在于，只需简单几个步骤就可以完成多

版本 Python 环境的配置，可供用户自由切换。 

首先，点击桌面左下角“开始”按钮，键入“cmd.exe”打开命令行解释器。

然后，输入“conda --version”命令查看当前的 conda 版本，并确认当前安装的

Anaconda 为最新版（图 3a）。若不确定是否为最新版本，可通过“conda update 

conda”和“conda update anaconda”两个命令进行升级（图 3b）。 

https://www.anaconda.com/
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图 3 查看并升级 Anaconda 版本示意图 

接着，使用“conda create --name python3.5 python=3.5”命令创建一个新的

Python 3.5 版本的环境（图 4）。 

 

图 4 创建新版本 Python 环境示意图 

创建完成后，可以通过“conda info -e”命令查看当前已经安装的所有 Python

环境（图 5a）。在使用 DeepDigest 前，只需要在命令行解释器中使用“activate 

python3.5”命令激活 Python 3.5 环境即可（图 5b）。 
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图 5 查看所有 Python 环境并激活新版本 Python 环境示意图 

3.3 使用命令行运行软件 

3.3.1 参数设置 

使用 DeepDigest 时，用户可以自定义一系列参数设置，具体参数及其含义

如下表所示： 

表 1 肽段酶切概率预测软件 DeepDigest 的参数说明 

参数名称 含义 

input 蛋白质序列文件路径（.fasta） 

output 输出文件路径（.txt） 

regular 
在蛋白质序列文件中提取蛋白质标识名

的正则表达式（默认值：">(.*?)\s"） 

protease 水解酶类型（默认值：Trypsin） 

missed_cleavages 
蛋白质理论酶切肽段的允许最大漏切位

点数（默认值：2） 

min_len 
蛋白质理论酶切肽段的允许最小长度

（默认值：7） 
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max_len 
蛋白质理论酶切肽段的允许最大长度

（默认值：47） 

3.3.2 运行命令 

首先，点击桌面左下角“开始”按钮，键入“cmd.exe”回车打开命令行解释

器。然后，通过 cd 命令设置 the_main.py 所在目录为当前工作目录。最后，按照

如下格式调用 DeepDigest： 

>python the_main.py --input=the path of protein sequence file --output=the path 

of output file --regular=">(.*?)\s" --protease=Trypsin --missed_cleavages=2 --

min_len=7 --max_len=47 

图 6 为一个实例： 

 

图 6 命令行调用 DeepDigest 实例 

3.4 结果文件说明 

DeepDigest 运行结束后会在用户指定的目录下生成一个结果文件（.txt），

表 2 为结果文件内容说明。 

表 2 DeepDigest 结果文件说明 

列名 含义 

Protein id 蛋白质标识名 

Peptide sequence 蛋白质的理论酶切肽段 

Digestibility of N-terminal site 理论酶切肽段 N 端酶切位点的酶切概率

预测值 

Digestibility of C-terminal site 理论酶切肽段 C 端酶切位点的酶切概率

预测值 

Digestibility of the missed site(s) 理论酶切肽段所有漏切位点的酶切概率

预测值 
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